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実際に 1937 年に de Boer と Verwey はバンド理論では説明できない絶縁体
があることを指摘した [1]。このような絶縁体として、遷移金属を含む酸化物
MnO,Mn3O4,CoO,CuO,FeO,Fe2O3,NiO が挙げられる。MnO を考えると Mn の電
子数が 25個、Oの電子は 8個であるため、MnOあたりの合計電子数は 33個となり、単位胞
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図 1.1 ポテンシャルの形の違いによる金属-絶縁体転移の概念図。グラフは電荷のポテン
シャル V (r) を示しており、赤丸は正孔 (Ni3+O2−)、青丸は電子 (Ni1+O2−)、その他は
Ni2+O2− をそれぞれ表している。(a)はクーロンポテンシャル −e2/κr を表しており、こ














まず Mott と Peierls はそれまで考慮していなかった電子間相互作用の重要性を指摘し
た [2]。その上で Mott は NiO などの遷移金属酸化物について、磁性を二次的に扱い (非磁
性)、電子間相互作用が主な原因であるとして、以下のように論じた。
初めに、NiOが Ni2+ と O2− からなるとする。
(Ni2+O2−)2 −→ Ni3+O2− +Ni1+O2− (1.1)















とし、式 (1.1)左辺の Ni2+ の 3d電子数を nd とする。式 (1.1)左辺でのクーロンエネルギー
は１原子あたり Und(nd− 1)であるが、3d電子の移動後である右辺は U(nd− 1)(nd− 2)/2+
U(nd +1)nd/2である。これらにより、１つの 3d電子が移動するとエネルギーは U だけ増加
する。また、Niイオンの 3d電子は跳び移り積分があるため、右辺の Ni3+ へ周りの Ni2+ か
ら 3d電子が跳び移ることができる。また、Ni1+ についても同様に、まわりの Ni2+ へ Ni1+
の 3d電子が跳び移ることも可能である。このように、電子、または正孔の運動によるエネル
ギーの低下を ω とする。
このことから、式 (1.1) の両辺でのエネルギー差は Egap = U − ω となる。また、U が十












































パラメーター tij(> 0)は j サイトから iサイトへの跳び移り積分を、U はオンサイト・クーロ
ンの大きさをそれぞれ表している。また、c†iσ、ciσ はぞれぞれ、iサイトのスピン σ の生成・
消滅演算子、niσ(= c
†
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Gutzwiller は Ni の強磁性を論じるために、変分理論を用いた変分波動関数の導入を試み










[1− (1− g)nj↑nj↓] . (1.4)
式 (1.3)で ΦF は一体の波動関数であり、一般にブロッホ関数で作られたスレーター行列式で
与えられるが、ここでは U = 0 の解、すなわち平面波によるフェルミ球を考える。式 (1.4)
の相関因子部分は Gutzwiller 因子 (Gutzwiller 射影演算子) と呼ばれる。Gutzwiller 因子は
オンサイト・クーロン U の効果を取り入れる相関因子として最も基本的で不可欠である。式
(1.4)に含まれている Gutzwillerパラメーター g は斥力系 (U/t > 0)に対しては 0から 1ま
で取る変分パラメーターである。Gutzwiller 因子により、電子があるサイト j を二重占有す
ると一体部分 ΦF に g が掛かる。そのため、モット転移に重要な役割を果たす二重占有サイト
の状態の重みが g により減少される。g → 1においてPG = 1となり、GWFは自由電子系
ΦF に還元される。また、g → 0の場合では二重占有サイトが完全に排除された強相関極限の
波動関数を表すことになる。

















Ns は全サイト数を示している。式 (1.5)の基底エネルギーは変分原理に則り、E(g)を g に対
して最小化することにより求められる。その際の最適化パラメーターを g∗ とすると、ΨG(g∗)
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⟨ΦF| c†iσcjσ |ΦF⟩ =
∑
|k|∈kFσ
ε(k) < 0 (1.6)
となる。kF はフェルミ波数を表している。
1.2.3 Gutzwiller近似








Gutzwiller は近似的に式 (1.5) の期待値を求めるために様々な仮定を導入し、確率論的
にエネルギーの期待値を評価した [18]。この近似は Gutzwiller 近似 (GA) と呼ばれる。





をDとする。また、サイト数との比として、n↑ = N↑/Ns、n↓ = N↓/Ns、d = D/Ns とする。
式 (1.3)の ΦF は各サイト上に、上向き、下向きのスピンの電子がいろいろな形にばらまかれ
た状態の重ね合わせである。このようないろいろな分布が持つ状態を、二重占有サイトの数D
によって分類をする。与えられた Ns、N↑、N↓ に対して、一定の D をもつ電子配列の数 ND
は確率論の組み合わせの数にしたがって、
ND(Ns, N↑, N↓) =
Ns!
(N↑ −D)!(N↓ −D)!D!(Ns −N↑ −N↓ +D)!
(1.8)
となる。また、サイト占有に関して空間的相関を無視した場合における、スピン σ をもつ Nσ
個の電子が、ある１つの配列をとる確率は
P (Ns, Nσ) = n
Nσ





g2DND(Ns, N↑, N↓)P (Ns, N↑)P (Ns, N↓) (1.10)
*2 後年、１次元 [21, 22]と∞次元 [23]では解析的に厳密な結果が得られたが、２次元以上の有限次元系では正
確な解析計算は未だに存在しない。
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図 1.2 スピン ↑を持つ電子が jサイトから iサイトへ跳び移る際に取り得るの４つ配置に
ついて示す。(a)電子の跳び移り前後で二重占有の数 D が変化しない場合 (b)変化する場
合の跳び移りを示している。式 (1.15)の第一項は (a)上図、第二項は (a)下図。第三項は
(b)の二つの図に対応している。
と近似できる。また、式 (1.10)の二重占有サイト数 D についての和を解析的に計算するのは






D!(N↑ −D)!(N↓ −D)!(Ns −N↑ −N↓ +D)!
]
= 0 (1.11)
という条件を満たすことで決定される。実際には、式 (1.11)の被微分関数は D に関する不連
続関数であるので、D に関する差分をとることで、以下の g と d∗(=D∗/Ns)の関係を導くこ
とができる。
g2 =
d∗(1− n↑ − n↓ + d∗)

















[1− (1− g)nl↑nl↓]2 |ΦF⟩ (1.14)
と変形できる。ここでは、niσ = ciσc
†
iσ を示している。式 (1.14)は図 1.2のような４つの跳び




はずである。例えば U/t > 0ならば、(b)の上側の過程は下側の過程より起こりやすいことが
予想されるが、GAはそうした局所配置依存性を取り入れず、二重占有数のみに依存した平均
値で置き換える。詳しく言及すれば、この跳び移り項があるため、式 (1.14)に GAを用いた
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場合の電子配列の数 ND については i、j の２サイトを除外して考え、図 1.2を参考に i、j サ
イトにある ↑、↓電子を除いた、Ns − 2サイト上にある残りの電子数 Nσ ついて考慮すればよ











g2D[ND(Ns − 2, N↑ − 1, N↓) + g2ND(Ns − 2, N↑ − 1, N↓ − 2)
















g2D+2ND(Ns − 1, N↑ − 1, N↓ − 1)P (Ns, N↑)P (Ns, N↓)
(1.16)
式 (1.15)と式 (1.16)の D に関する和も、熱力学極限の下、⟨ΨG|ΨG⟩の場合と同様に最大項
に置き換える近似を行うと、両方とも条件式 (1.12)が成り立つことが分かる。
このことから、式 (1.15)と式 (1.16)のDに関する和の最大項、D∗ の項と式 (1.13)をそれ
ぞれ式 (1.5)に代入すると、GAを行った際の各エネルギーが求められる。これらの式は関係




























式 (1.17)は ↑スピンの跳び移りの項を取り扱ったが、↑と ↓を取り替えたものが ↓スピン







γσ ε̄σ + Ud (1.19)
γσ =
[√






第 1章 背景と研究目的 11
が導かれる。ここで用いた γσ はホッピングによるエネルギーを減少させる因子となっている。
この因子は U = 0の相互作用のない状態 (d = n↑n↓)においては、γσ = 1となり、非相互作
用状態を正しく記述できていることがわかる。また、γσ は一粒子占有確率 ⟨c†kσckσ⟩のフェル











Brinkmanと Rice [27]はモット転移を研究するにあたり、非磁性の下において Gutzwiller
近似の範囲内で検討し、U がその臨界値 UBRc に達すると金属-非金属転移 (Brinkman-Rice
転移)が起こることを示した。(ここでは便宜上、モット転移とは区別する)
以下では、Brinkman と Rice が示した方法を説明する。ハーフフィリングにおいて、
n↑ = n↓ = 1/2、n = 1である。この値を式 (1.20)と式 (1.12)に代入すると、






























*3 式 (1.12)から見ても分かるように dは g と対応しており、間接的には Gutzwiller因子の効果取り入れられて
いる











1 + U/(2UBRc )





式 (1.23)から、U が 0から増加してゆくと、d = 1/4から U の一次で減少し、U = UBRc で
0になることがわかる。これに対応して γ は１から減少し U = UBRc でゼロになり、フェルミ
面における電子の分布関数 nkF の不連続は消え、運動エネルギーもゼロになる。また、γ は大
雑把には電子の有効質量の逆数m/m∗ に対応しているためm/m∗ は発散しており、また、式
(1.26)から χs も発散するため、連続転移を示している。以上のことから、Brinkmanと Rice






を厳密に計算した。その結果、GWF の範囲内では U/t < ∞ での金属-絶縁体転移が起こら
ないことを示した。フィリング n によっては GA の方がハバードモデルの厳密解よりエネ
ルギー的に低くなることから、GA などの二次的近似を施すと変分原理を満たさないことが
分かっており、安易な付加的近似は極力避けるべきであることがわかる。さらに、Metzner
と Vollhardt [22] は 1 次元系において GWF のエネルギー期待値を g2 − 1 による展開を行
い、ダイヤグラムを無限次まで足し上げる厳密な計算により、解析的に求めた。その結果は












*4 ∞次元系やボゾン系 [25, 26]では GAが GWFの正確な結果を与えるが、そこで現れる物理は後述のように
U/t < ∞ では正しくない。しかし現在でも Brinkman-Rice 転移の挙動を概念的に”Brinkman-Rice”と形
容することがあり、注意が必要である。
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E / t (b) 1D Hubbard S=202 exact GWF A(NN)0.2
0.4
0.6
0.8 S=16×16U / t = 8.0n(k)
kX(π, 0) M(π, π)Γ(0, 0) Γ(0, 0)
 BR GWF A(NN)
(a) 2D Hubbard
図 1.3 (a)2次元格子系のハーフフィリングにおける U/t = 8.0での運動量分布関数、(b)
１次元鎖のハーフフィリングにおける U/tに対するサイトあたりのエネルギーを示す。BR











図 1.3(a)に示すように運動量分布関数 n(k)は、Γ ∼ X間において k の増加関数となること






していないがためと考えられる [28]。そこで U/t → ∞からの改良として２次の摂動を考えた
場合、摂動エネルギー E(2) はハバードモデルにおいて、










という形となる。ここで φ1 は φ0 と比べて、(１つ二重占有サイトが多い)U だけエネルギー
が高い中間状態を表している。図 1.4のように始状態から電子が移動し、２次摂動の中間状態
となる。この状態では二重占有サイト (ダブロン：D)と空サイト (ホロン：H)が最隣接サイ















ダブロンからホロンへの距離 rdh に対して、指数関数的に下がることを示した (表 1.1)。
表 1.1 1 次元鎖 Ns = 10, U/t = 16 での厳密対角化した際の U/t = 0 の場合との係数
比 [28]。D はダブロンの数、rdh はダブロンとホロン間の距離。簡単のため、D = 1の配
置の場合に限っている。
D = 1, rdh = 1 D = 1, rdh = 2 D = 1, rdh = 3
基底 比率 基底 比率 基底 比率
|20 + +++−−−−⟩ 4.235 |2 + 0 + ++−−−−⟩ 0.603 |2 + +0 + +−−−−⟩ 0.102
|20 + ++−+−−−⟩ 2.516 |2 + 0 + +−+−−−⟩ 0.370 |2 + +0 +−+−−−⟩ 0.068
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最隣接 D-H相関因子の導入し始めた頃は、Millisと Coppersmith [34]による光学伝導度の
ゼロ振動数の振る舞いからモット転移は起こらないと言われていたが、この十年の研究 [35]
では有限の転移点 Uc/t でモット転移が起きることが明らかになった。（後で本研究の結果で














*5 この論文では D-H 相関因子を含む波動関数ではモット転移は起こらないという結論を 1 − µ(µ は D-H 相関
の変分パラメーター)の展開によって出しているが、モット転移近傍では g、1− µの両方を同時に展開する必
要があり、この結論が正しくないことがわかった [35]。
第 1章 背景と研究目的 16
1.4 変分モンテカルロ法とその他の計算手法の比較


































































6. 場合によっては 103 サイト以上の系のサイズを広げることができるほど軽い計算である
ため、熱力学的極限をより正確に考察できる。




































1. 試行波動関数 Ψ(R,C) を設定する。
ここで R = (r1, r2, . . . , rNe) は Ne 個のフェルミ粒子の位置座標を示し、C =
(C1, C2, . . .)は変分パラメーターを示す。




3. エネルギー期待値 E(C)を最小にする変分パラメーター C∗ を見つける。




































Hkin は電子の非相関項、Hint は電子の相関項を示している。また、⟨i, j⟩は x、y 方向の全て
の隣接サイトの和を取ることを意味している。跳び移り積分は t > 0とし、エネルギー単位と






に、これらを熱力学極限のデータとみなす。本研究では、Ns = L× Lサイトの正方格子を考
えるが、反強磁性相関を考慮すると Lは偶数の必要があり、L = 10, 12, 14, 16, 18の格子サイ
ズを使用する。
境界条件




イズが小さいほど閉殻条件を満たす電子数は限られる。例えば L × L = 10 × 10 のサイズ
の格子にたいして、x 軸、y 軸 方向ともに周期的境界条件 (PP 境界条件) をとると、閉殻
条件を満たす電子数は Ne = 2, 10, 18, 26, 42, · · · , 98, 102, · · · に限られる。ここで x 方向を
周期的、y 方向を反周期的境界条件 (PA 境界条件) をとると、閉殻条件を満たす電子数は、






いている。例をあげると、(i, j)サイトから (i+ 1, j + 1)サイトへの距離は r =
√
2ではなく,
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図 2.1 L = 6 の２次元正方格子の場合のマンハッタン距離。サイトに付いている番号は、
0がついているサイトからの距離を表している。
r = 2 として図 2.1 のように階段状に計測する。そのため、サイト間距離は 1 ≤ r ≤ L の範
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2.3.1 一体部分
本研究では常伝導状態の非磁性モット転移を扱うため、試行波動関数の一体部分には通常の








det[ϕ↑(k, r)] det[ϕ↓(k, r)]c
†
r1↑ · · · c
†
rNe↑




行列式の i,j 成分は、ϕσ(ki, rjσ) = exp(iki · rjσ)である。ki については自由電子の i番目の
波数ベクトルを、rjσ はスピン σの j 番目の電子の位置を示す。また、kの積は、εk を強束縛









[1− (1− g)nj↑nj↓] . (2.6)
また、この相関のみを取り入れた試行波動関数は Gutzwiller 試行波動関数 (GWF) と呼ば
れる。


































(1− hj+τ ) + hj
∏
τ
(1− dj+τ ) (2.10)
ここで dj = nj↑nj↓, hj = (1− nj↑)(1− nj↓)とする。また、µは通常 0から 1まで変化する
変分パラメーターであり、τ は４つの隣接サイトについて和を取ることを意味する。
式 (2.9)の演算子は、あるダブロン（ホロン）の周りの隣接サイトにホロン（ダブロン）が
全くない場合、波動関数に (1− µ) < 1という因子がかかるため、その状態が起こる確率を減
らす役割を果たす。つまり µ = 0の場合、隣接のダブロン-ホロン相関因子は効果がなくなり、





ることは、t/U の２次摂動の効果を考慮することに相当する（Gutzwiller因子は t/U の０次
摂動）。より厳密な基底状態を得るためには、より高次の効果を取り入れる必要がある。
2.3.4 ダブロン-ホロン完全束縛因子






















D-H 間の距離が r の波動関数の展開係数比の大きさは、r の指数関数的減衰をすることが示
されている (表 1.1)。変分法では、展開係数比の大きさが射影演算子で決定する部分に相当す
る。１次元であること、r = 5程度までの情報しかないので、２次元の長距離相関の形を特定
することは無理だが、二次元でも同様に D-Hペア間の距離 r に依存する相関因子の必要性を
示している。
本研究では相関因子がどのように r に依存するかということから始めることにし、様々な

































ここで、添え字 A は引力 (Attractive)、R は斥力 (Repulsive) の頭文字を示している。積 Π
の添え字 j はサイト番号を表しており、fA、fR は距離 r に対する関数形を与える。rAj はダ
ブロン (ホロン)が j サイトに存在している場合、そのサイトからホロン (ダブロン)が存在す
る一番近いサイトまでを示すベクトルであり、rRj は一番近い D-D間、H-H間を示すベクト
ルである。マンハッタン距離 (図 2.1)を適用しているため、|rAj |(|rRj |)の値は整数となる。
また、{rAj }は図 2.2(a)のように、同一の距離 |rAj |を持つベクトルの組を表す。これらこ
とは、式 (2.14)についても同様である。そのため、式 (2.13)は一番近い D-H間の距離に対し
て、fA(|rAj |)の相関を加え、式 (2.14)は一番近い D-D(H-H)間の距離に対して、fR(|rRj |)の
相関を加える演算子である。ここでは、強結合展開 [42](1組の D-Hペアの高次摂動)という
考えから、図 2.2(b)のように 1組の一番近い D-Hペアのみに相関を加え、２番目以降に近い
ペアは考慮しない。これは遮蔽効果を考えると U ∼ Uc でもそれほど悪くない近似である可能
性が高い。
*1 この研究で使われたモデルはすでに厳密解が求められており、U/t > 0の範囲において基底状態は常磁性絶縁
体であることが知られている [13]。
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図 2.2 rAj 、r
R
j の性質について。(a) 一番近い D-H 間のペアが r
A
j = (−1, 1) の場合、
{rAj } は図のように |rAj | = 2 となる８つのベクトルを表す。(b) 図のようにダブロンの
周りにホロンが複数ある場合、一番近い D-H 間のペアに相関が働くため、rAj = (0,−3)
の位置にあるホロンには相関が働かない。また、1 組の D-H ペアに対する相関しか働
かないため、同じ距離に何個ホロンがいても同じ相関因子がかかる。図では、ホロンが




























αr (1 ≤ r ≤ L) (c) 完全最適化型
(2.16)
式 (2.15) は D-H 間の引力相関に対応した関数形である。fA(r) は相対的な大きさのみに
意味があるため、ここでは fA(1) = 1 を基準としている。また、fA(r) は引力相関なので
fA(r) → 0 (r → ∞)となることを考慮して、変分パラメーター ξ で減衰を操作できる (a)指




一方、式 (2.16)は斥力相関因子である。最隣接サイト (r = 1)では相関が大きく働き、距離
r が増加するとともに相関は小さくなることが予想される。そのため、fR(r) → 1 (r → ∞)
が基準となるように取った。fR(r)は fA(r)の場合と同様に３つのタイプの関数形を考える。
(a) 指数関数型減衰と (b) べき関数型減衰では、変分パラメーターは係数を操作する α と距
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2 4 6 8 10r
ξ = 0.010.10.20.5125
(b) べき関数型相関








図 2.3 サイト間距離 r と変分パラメーター ξ を持つ長距離 D-H相関因子 fA(r)との対応。
離による減衰を操作する β の２つである。また、(c)においては αr が変分パラメーターであ
り、fA(r)の完全最適化と同様に r ごとに変分パラメーターを与え、それぞれ最適化させる。
αr < 1の場合抑制される (斥力相関)が、αr > 1となる場合 PR は D-D(H-H)間を増大させ








































PA とPR の上付き文字はそれぞれ、式 (2.15)と式 (2.16)の (a)-(c)のタイプに対応してい
る。ΨAR は引力相関因子PA と斥力相関因子PR の両方を取り入れており、同じタイプの
相関関数を使用することにする。本研究で扱うすべての相関因子と試行波動関数については表
2.1にまとめた。
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定義した 図中の略式 取り入れた相関 最大相関 VP 補足
試行波動関数 (PG 以外) 範囲 の数
GWF(ΨG) GWF 単一サイト 1 金属的
ΨA(NN) A(NN) 引力 最隣接 2
ΨA(bind) A(bind) D-H完全束縛 最隣接 1 絶縁体的
ΨA(exp) A(exp) 引力 長距離 2 指数型
ΨR(exp) R(exp) 斥力 長距離 3 指数型
ΨAR(exp) AR(exp) 引力 +斥力 長距離 4 指数型
ΨA(pow) A(pow) 引力 長距離 2 べき型
ΨR(pow) R(pow) 斥力 長距離 3 べき型
ΨAR(pow) AR(pow) 引力 +斥力 長距離 4 べき型
ΨA(opt) A(opt) 引力 長距離 L 完全最適化
ΨR(opt) R(opt) 斥力 長距離 L+1 完全最適化
ΨAR(opt) AR(opt) 引力 +斥力 長距離 2L 完全最適化










vi,j(ni↑ + ni↓ − 1)(nj↑ + nj↓ − 1) + wi,jhidj
 (2.20)
vi,j、wi,j の部分が変分パラメーターである。i、j サイトにのみ相関が働くとした場合、D-H











































式 (2.23)の P (R,C)は正定値であり、
∫
P (R,C)dR = 1を満たす。これはある変分パラメー
ター Cに対して系の電子配置が Rとなる確率分布である。そこで P (R,C)の重みに比例し
て粒子の配置 Rを多数発生させ、物理量に関してその平均をとる。これが重点サンプリング
によるモンテカルロ法の考え方である。確率分布 P (R)に従い、Rを配置空間の中でランダ









ここで Rm は m 番目の配置サンプルである。この方法でエネルギー期待値 E を計算するに
は選ばれた各電子配置 Rm に対するH Ψ/Ψを計算して、Nsample 個分の平均をとればよい。






式 (2.24)を計算するために、確率 (式 (2.23))に依存したサンプルを抽出しなければならな
い。確率 P (R) に従うサンプルの抽出法には、マルコフ過程を基礎に置いた、メトロポリス




ら R2 を、R2 から R3 をと、前の配置から各サイトごとに確率分布 P (R)に従うように、そ
れぞれランダムウォークさせ、新しい配置を作成していく。
また、前の配置Rm から新しい配置Rm+1 を選択する方法としてメトロポリス法を用いる。
この方法は一様乱数 ξ(0 ≤ ξ ≤ 1)を利用し、一次的に作成した試行配置 Rt を Rm+1 として
採択するか否かを判断をする方法である。具体的には、Rm からRm+1 を作成するために、ま




Rt (P (Rt)/P (Rm) > ξ) · · · (i)
Rm (P (Rt)/P (Rm) ≤ ξ) · · · (ii)
(2.25)
式 (2.25)は (i)の場合、試行配置 Rt へと更新し、(ii)であれば前の配置 Rt を採択する。ま
た、P (Rt)/P (Rm) > 1となる場合、乱数は 0 ≤ ξ ≤ 1の範囲しか取れないので、この範囲に
ある新しい配置は乱数 ξ に依存せず、必ず更新されることになる。(図 2.4(c)(d)の緑の範囲)

















こうして、ランダムウォークを続けていくと、配置 Rm は P (R)に従い、確率が大きい配
置が頻繁に生じることになり、結果として、全サンプルは漸近的に確率 P (R)に基づく配置の
*2 例として 36電子の場合は、式 (2.25)の試行を適用させた回数が 36回を 1MCSとする。また、試行の前後で
更新された電子が 18電子ある場合、更新率は 0.5となる。多くの場合、更新率は 0.3を超えていれば、前の配
置とは十分独立しているとみなせる。
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図 2.4 (a)ある確率分布 P (R)のグラフ。(b)、(c)、(d)は (a)の P (Rb)、P (Rc)、P (Rd)
をそれぞれ基準にした場合の P (R) のグラフ。(b) の赤の範囲はある式 (2.25)(ii) に対応
しており、試行配置が採択される範囲をしめしている。また、青の範囲は (ii)に対応する。
(c)、(d)の緑の範囲は P (Rt)/P (Rm) > 1の部分を示しており、どのような乱数 ξ におい
ても試行配置が採択される範囲を表す。
集まりとなる。この過程を繰り返すことで Nsample 個のサンプルが得られる。また、サンプル
が確率 P (R)を完全に再現し、式 (2.24)のサンプルによる平均が式 (2.22)の積分した結果と
一致するのは、Nsample = ∞の場合のみである。
以下では本研究で行ったサンプルの取り方と条件である。
1. 初期配置を任意に定め、更新率 θ を計測しつつ、試運転を 2000MCS回行う。
2. 試運転し終えた配置に対して、式 (2.25)の試行を適用しサンプルとして保存していく。
この際、抽出サンプルの配置の更新率を 0.3以上になるようにするため、θ < 0.3であ
れば数回MCSを行い (θ = 0.1であれば 3回のMCS)、その後サンプルを保存する。









いる。全サンプルを NG 個のグループに均等に分け、各グループ内での物理量の平均値 Ql を











































∂f(x)/∂xn∂x1 · · · ∂f(x)/∂x2n
 (2.29)
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適当な初期値 x(0) から出発して、最適値に収束するような点列 x(k) を生成する反復法が用
いられる。ニュートン法は関数 f(x)を点 x(k) でテイラー展開して得られる２次関数
q(k)(x) = f(x(k)) +∇f(x(k))T (x− x(k)) + 1
2




2. 各反復において Hessian 行列を評価しなければならず、計算に大きな負担を強いて
いる。
この問題を解消するために考え出された方法が準ニュートン法と言われる方法である。準
ニュートン法では、次の反復点 x(k+1) を式 (2.30) の近似関数の最小点から求めるのではな
く、降下方向ベクトル d(k) と適当なステップ幅 t(k) > 0を用い、






































































ここで、式 (2.37)における和が確率分布 |Ψ|2 ではなく |Ψc|2 で発生した配置サンプルにつ
いて取られている。式 (2.35)の w は、電子配置 Rをとる |Ψc|2 に対する |Ψ|2 の相対確率で





C0 = (C0,1, C0,2, · · · , C0,N ) (2.38)
を設定する。
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2. 最初は Ψc = Ψ(R,C0)とする。つまり、Ψc と Ψには変分パラメーターC0 が代入さ
れており,w = 1となっている。














を求め [50]、準ニュートン法を用いて変分パラメーター C0 を変化させながら、その都
度式 (2.37)に基づいてエネルギー期待値を計算し、C0 の最適値 C
∗
0 を探す。ただしこ
のとき C0 が変化するのは Ψの中だけであり、Ψc の中の C0 は初期値で固定されてい
る (そのため w ̸=1となる)。さらに C0 を最適化している間は、Nsample 個の配置サン
プルもずっと 3. で記憶したものを使い続ける。
5. (2ラウンド目)最適化された変分パラメーター C∗0 を元に C1 を作成し、これを再び新
たな初期値として Ψc、Ψ の両方に代入し、Ψc = Ψ(R,C1)(w = 1) となるようにす
る。C1 を作成するにあたり、極小点が複数存在することによる不完全な最適化を防ぐ
ため、









0,2, · · · , C∗0,N + ηNC∗0,N
)
(2.40)
と、各種乱数 η1, η2, · · · , ηN を使用し、新たな初期値 C1 は C∗0 より少しずらす操作を
行う。

















































ΨR(pow)、ΨR(opt) には Gutzwiller因子と Jastrow型斥力相関因子のみを導入しており、D-H
相関因子を導入していない。後に 3.5節で論じるが、これら波動関数の性質は GWFとほとん
ど変わらず、モット転移を生じない。さらに、ΨAR(exp) と ΨAR(pow) については、ΨAR(opt)
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のパラメーター空間に含まれている。以上のことから、この５つの試行波動関数の結果は比較
の際に省く。
まず図 3.1(a) で示している、U/t に対する Etot/t について議論する。GWF は U/t < ∞
において常に金属状態を示し、Brinkman-Rice 転移値 UBR(= 12.97t) より十分小さい U に
おいて、摂動計算との比較ではフェルミ流体として良い関数である [27]。また、ΨA(bind)
は U/t >∼ 3 において絶縁体状態を示す（この絶縁体状態についての議論は、4.1 節参照）。
E(GWF)と E(ΨA(bind))を比較すると、図 3.1(a)では、U/t < 7.4において E(GWF)の方
が低く、反対に U/t > 7.4では E(ΨA(bind))の方が低い値を示す。この結果と上記の GWF、
ΨA(bind) の性質を考慮すると、金属状態から絶縁体状態に転移する点は U/t ∼ 7.4 あたりだ
と目星をつけられる。
次に D-H 相関因子を取り入れた試行波動関数 (ΨA(bind) は除く) は、U/t <∼ 5 の領域にお
いて、Etot/tが GWFの値とほぼ一致している。これは、D-H相関因子や斥力相関因子がこ
の領域において有効ではなく、Gutzwiller因子のみが効いていることを示している。しかし、
5 <∼ U/t <∼ 10 の中間範囲では、E(GWF) だけが他の波動関数の結果より高くなる。また、
U/t >∼ 9 で D-H 相関因子を取り入れた波動関数の結果は E(ΨA(bind)) に近づいている。こ
のことは、D-H相関因子が中間範囲から効果を及ぼし始め、D-H相関因子を持つ波動関数は
U ∼ W (W (= 8t):バンド幅)において金属状態から絶縁体状態に変化すると考えられる。こ
の結果は過去の結果 [52]と一致している。
転移点近傍を拡大した図 3.2(a)について注目する。E(ΨA(NN))については U/t ∼ 8.55に
おいてグラフが折れ曲がり、1次転移が生じていると思われる。また、D-H間距離に依存しな
い、単純な D-H 相関型のため U/t > 8.8 で D-H 相関を持つ因子の中では最大のエネルギー
を示している。E(ΨA(exp))は U/t ∼ 8.12 (≡ Uc)で同様に 1次転移が生じていることがわか





中で最もよい関数であることがわかる。全体的にみると、U ≤ Uc において E(ΨA(opt))から
の低下は非常に小さいが、U/t ∼ 8.3で E(ΨA(exp))と同様に 1次転移を起こしているように
見える。U > Uc においてはすべて波動関数の中で、常にエネルギーが大きく下回る曲線にな
る。E(ΨA(opt)) と E(ΨAR(opt)) の比較から、斥力相関は U/t ∼ 8.30 以降から大きく効くと
思われる。
次に Ekin/tと Eint/tについて着目する。図 3.1と図 3.2にはそれぞれ (b)運動エネルギー
Ekin/t と (c) ダブロン密度 d = Eint/U を図示した。一次転移が起きた際、全エネルギーは
U/tに対して連続的な関数となるが、Ekin/tや Eint/tなどのエネルギー構成要素は、転移点
Uc/tで不連続性を示す。
図 3.2では ΨA(NN)、ΨA(exp)、ΨAR(opt) の結果は、Ekin/t、dともに Uc/tで不連続になっ
ている。他の波動関数の結果と比較しても不連続性は顕著である。Etot/t の場合でも折れ曲
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  GWF  A(bind)  A(NN)  A(exp)  A(pow)  A(opt)  AR(opt)  ∝-t /U
∝-t /U(a)
図 3.1 (a) 最適化した全エネルギー Etot/t、(b) 運動エネルギー Ekin/t、(c) ダブロン密
度 dを、凡例に載せている７つの波動関数について U/tの関数として示した。系のサイズ
は十分大きな 16× 16を用いた。また、(a)のマーカーのない実線は −t/U に比例した線で
ある。強相関展開の結果 [42]から ∝ −t/U は絶縁体状態の目安である。
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  GWF  A(bind)  A(NN)  A(exp)  A(pow)  A(opt)  AR(opt)
(a)
図 3.2 図 3.1の転移点付近 (7.2 ≤ U/t ≤ 9.4)を拡大したもの。(a)の矢印はその色に対
応する試行波動関数の一次転移と思われる点を示している。





n(k) L = 16AR(opt)
U/t7.50 8.00 8.05 8.10 8.15 8.20 8.25 
X(π, 0) M(π, π) Γ(0, 0)
8.30 8.35 8.40 8.50 9.00 12.0 
kΓ(0, 0)
図 3.3 転移点 Uc/t ∼ 8.30 付近の AR(opt) での運動量分布関数 n(k) を Γ(0, 0) →














エネルギー的に一番良い関数である ΨAR(opt) の結果を例として挙げる。この ΨAR(opt) の転

















図 3.3には、ΨAR(opt) の n(k)の結果を示した。X = (π, 0)のフェルミ面近傍の振る舞いにつ
いて注目する。U/t < 8.3では、X点で明確な不連続性が現れている。一方、U/t = 8.3で急
激に不連続性が消え始め、U/t > 8.3においてはほぼ不連続性は消失している。
フェルミ流体論によると準粒子繰り込み因子 Z は準粒子の有効質量にだいたい反比例して
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(a)L = 16   GWF  A(bind)  A(NN)  A(exp)  A(pow)  A(opt)  AR(opt)






図 3.4 各波動関数の準粒子繰り込み因子 Z を U/t に対する関数として示した。Z は
(k = X(π, 0)) における n(k) の跳びから見積もった。(b) はモット転移点付近 (7.2 ≤
U/t ≤ 9.4)を拡大したものを示している。系のサイズは L = 16である。
おり、Z = 0では絶縁体状態を示す。また、運動量分布関数 n(k)のフェルミ面での不連続の
大きさに対応する。Z から金属状態か絶縁体状態かを判別するため、定量的な議論をする必要
がある。ここでは、X = (π, 0)点における n(k)の跳びから Z を見積もる際に、以下の表式を
用いる。
Z = n(k)|k→X(Γ−X) − n(k)|k→X(X−M) (3.5)
本研究では有限サイズのモデルを使用しているため、運動量分布関数の値は図 3.3 のように
離散的な k 点でのみ定義される。したがって、式 (3.5) の方法で極限操作はできないので、
Γ−X間とX−M間において、それぞれ 3次までの最小二乗法を用いて n(k)の近似関数を
導出することにする*1。
この近似関数に k = (π, 0)の値を代入して求めた Z を図 3.4に示した。図 3.4(a)において、
U/t < ∞で金属状態を表すGWFの Z は漸近的に 0に近づいている。同様の振る舞いは [35]
においても示されている。対称的に D-H相関因子を導入した波動関数は、U/t = 8.0− 9.0の
範囲において急激に Z ∼ 0に近づく。転移点付近を拡大した図 3.4(b)を見ると、波動関数の
違いにより Z ∼ 0 への近づき方はそれぞれ異なるが、十分大きい U/t で Z が微小な値を示
していることは共通である。これは有限サイズのモデルを扱っており、Z を導出するために
近似を用いているからである。実際に U/t = 9.0における Z の残存微小値を 1/L2 に対して
描画し、外挿を行うと L → ∞で Z = 0なることが確認された。よって Z の跳びが見られる
ΨA(NN)、ΨA(exp) については、微小な値が残っていたとしても転移を起こしていると判断で
きる。また、ΨAR(opt) の結果は Z は U/tが 8.2-8.3の範囲において急激に減少しており、同
様に絶縁体状態になるとみられる。これらは Etot/t から見積もった転移点と一致している。
ΨA(bind) の振る舞いについては、4.1節について詳しく述べる。
*1 各波動関数の実際の n(k)と近似関数の誤差 σ は、各 kにおいて σ < 2.0× 10−3 であり、十分良い精度で近
似されている。





L = 16AR(opt)(a)U/t7.50 8.00 8.05 8.10 8.15 8.20 8.25 
8.30 8.35 8.40 8.50 9.00 12.0 





(0, 0) (π, 0) (π, π) (0, 0)
U/t7.50 8.00 8.05 8.10 8.15 8.20 8.25 
8.30 8.35 8.40 8.50 9.00 12.0 
q
図 3.5 AR(opt) の (a) 電荷相関関数 N(q) と (b) スピン相関関数 S(q) を (0, 0) →
(π, 0) → (π, π) → (0, 0) の経路に沿って示した。転移点 Uc/t ∼ 8.3 付近の結果を載せて







eiq·(ri−rj) ⟨ninj⟩ − n2, (3.6)
単一モード近似によれば [54]、電荷自由度によるギャップが開かない限り（金属状態の場
合）、|q| → 0 で N(q) ∝ |q| のように振る舞う。一方、ギャップが開いた絶縁体状態では
N(q) ∝ |q|2 となることが知られている。図 3.5(a)は ΨAR(opt) の N(q)の計算結果を示して
いる。|q| ∼ 0での N(q)の振る舞いは U/t = 8.15 − 8.30間において急激な変化が起こって
いる。特に U/t ≥ 8.30では、電荷相関関数は |q| ∼ 0において |q|2 となっているように見え、
















図 3.5(b)では ΨAR(opt) の S(q)の結果を示している。|q| → 0における振る舞いに注目する
と、常に S(q) ∝ |q|となっている。このことは、金属状態と絶縁体状態のいずれにおいても
低エネルギースピン励起が存在し、常にギャップは生じないことを示している。しかし、反強
磁性ネスティングベクトルである q = (π, π)では、U/tが増加するに従って S(q)が増加して
いる。特に U/t = 8.3近傍においては急激に増大していることがわかる。図 3.6には、各波動
関数の S(π, π)の値を示した。図 3.6(a)から解るように GWFや D-H相関因子を導入した試
行波動関数の結果は、弱相関領域においてダブロンとホロンが多く、スピン自由度が死んでし
まうため S(π, π)の値は小さい。しかし強相関領域では Gutzwiller因子や D-H相関因子の効
果により、ダブロンの数が抑制され、ほとんどが単一占有サイトとなって各サイトにスピンが
生じることで S(π, π)の値が増大していると思われる。絶縁体状態においては反強磁性相関を
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図 3.6 各波動関数の q = (π, π) でのスピン相関関数 S(q) の値を U/t に対して示してい




















WDH(r) = 1 (3.8)
図 3.7 は ΨAR(opt) の WDH(r) を示している。まず U < Uc の金属領域について考察する。
WDH(1)は全体を通して大きな割合を占めていることが解る。弱相関領域においては、ダブロ
ン密度が大きいため、D-Hペア間の間隔が狭く、r ≥ 4のペア間距離を持つ D-Hペアはほと
んど存在していない。U/tが大きくなるにつれてダブロン密度が減少し始め、D-Hペア間の間
隔が広くなる。そのため r = 1の分布は減り、r = 2, 3, 4の分布が大きくなる。しかし、WDH
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r1  2  3  4  5  6  7  
AR(opt)L = 16
Uc/t = 8.275
図 3.7 AR(opt) の一番近い D-H ペアの分布確率 WDH を U/t に対して示す。各ペア間
は距離 r = 1 − 7 の範囲を示している。垂直の破線は 3.4 節により定めたモット転移点で
ある。
は転移点を境に急激に変化し、U > Uc の絶縁体状態ではダブロンとホロンが互いに最隣接サ
イトに束縛されるため、r = 1の D-Hペア以外は極端に制限される。
本研究では VMCを用いており、D-Hペアの数が抽出サンプル内に十分に存在しなければ
最適化が完全に行われない問題がある。実際に、D-Hペアが全く存在しない r = Lの距離に
おいては、最適化は不完全であることを確認した。この問題を防ぐため、距離 r の D-Hペア
に対する最適化されたパラメーターは、以下の条件を満たしたものを選別している。
ρ(r) > ρmin (ρ(r) = WDH(r)× d) (3.9)
ρ(r)はサイトあたりのペア間距離 r の D-Hペアの出現確率を示している。ρmin = 4 × 10−4
とする。この理由は、本研究では 2.5×105サンプルに対する計算を行っており、その抽出サン
プル内で rの距離を持つD-Hペアが L = 16の系において、ρmin×256×2.5×105 ≃ 2.5×104
回以上出現しているということを示している。経験則により 2.5× 104 回以上出現していれば
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 L A(exp)10  14 18  L AR(exp)10 14 18 
(b)






 L A(NN)10 14  18 
(a)






 L  A(pow)10   14   18   L  AR(pow)10   14   18   
(c)






ξr           A(opt) L  r=2   r=3   r=4 10   14   18   
(d)







          AR(opt) L  r=2   r=3   r=4 10   14   18   
(e)
図 3.8 D-H 相関因子内の変分パラメーターの最適値を転移点近傍の範囲 (U/t ≃ 8.0) を
中心にサイズ Lの３つの値に対して示した。D-H束縛因子の変分パラメーターは (a) 1-µ：
A(NN)、(b)1/ξ：A(exp)、AR(exp)、(c)ξ：A(pow)、AR(pow) (d)ξr：A(opt)、(e)ξr：












きなサイズ依存性が存在していることがわかる。実際に U/t ≥ 9.0の近傍のサイズ依存性は、
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U/t1.0       4.0       7.0    8.0   8.5   9.0   12.0  
L = 16
 AR(exp) AR(pow) AR(opt)(b)





U/t1.0       4.0       7.0    8.0   8.5   9.0   12.0  
L = 16
 A(NN) A(exp) A(pow) A(opt)
(a)











だす。図 3.8(c)を見ると、一番サイズが小さい L = 10において ξ の変化が曲線的であり、跳






選定した最適化された各 D-H 相関の大きさ (1 − µ や式 (2.15)) を距離 r に対して示してい
る。図 3.9(a) と (b) の大きな違いは ΨA(opt) と ΨAR(opt) の U/t ≥ 8.5 のデータであるが、
ΨAR(opt) の転移点は Uc/t ∼ 8.3であるため違いが現れている。それ以外では大きな変化がな
いため、図 3.9(a) の Jastrow 型斥力相関因子を導入していない波動関数 ΨA(NN)、ΨA(exp)、
ΨA(pow)、ΨA(opt) の結果のみ取り扱う。
まず、D-H完全最適化型の ΨA(opt) の結果を中心に考察していく。fA(r)は U/t の値にか
かわらず、r <∼ 3 で急激に減少していき、r >∼ 3 でほぼ一定となっている。これはダブロン
とホロンが互いに３サイト以上離れると、相関の強さは変化しないので、束縛から解放され、
自由電子のように動き回ることができることを示している。式 (3.9)の条件を満たす r の最大
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値は、金属状態 (U/t ≤ 7.0)ではダブロン密度 dが大きく、D-Hペア間同士の距離狭いので
小さい値である。Uc/t付近において dの減少により、r <∼ 8と最も広くなるが、絶縁体状態
(U/t = 12.0) ではダブロンとホロンは近くに束縛されるため、範囲が小さくなる。これらの
性質については、4.2節においてモット転移のメカニズムを考察する際に改めて扱う。ΨA(opt)
は D-H相関因子の形を適切に最適化できるので、他の D-H相関因子の形よりも正確な相関形
である。この ΨA(opt) の D-H相関因子の形を基準として、その他の D-H相関因子 fA(r)を比
較する。
最隣接 D-H相関型の ΨA(NN) は、D-H相関の強さが r ≥ 2で常に一定であると与えている
ため、ΨA(NN) は単純で良くない関数形である思われる。しかし、U/t = 7では ΨA(opt) の結
果とは fA(2)を除いて良く一致している。また、図 3.2(a)の E(ΨA(NN))は絶縁体領域におい
て相対的に高い値を示している。これは U/t = 12において fA(2)の値が比較的過小評価され
ているためである。従って ΨA(NN) の不備な点は長距離部分にあるのではなく、r = 2の相関
が適切でないという点であることが判る。
長距離 D-H 相関 ΨA(pow)、ΨA(exp) について考察する。金属状態 (U/t ≤ 4.0) において
ΨA(opt) の結果と比較すると、r が小さい領域では過大評価し、r が大きい領域では過小評価
する傾向にある。特に ΨA(exp) の結果に関しては、この傾向が強い。結果として図 3.2(a) を
見ると、E(ΨA(exp))は比較的大きく、モット転移点が他と比べて小さい。反対に絶縁体状態
(U/t = 12.0)では、ΨA(exp) と ΨA(pow) の結果は両方とも ΨA(opt) とほぼ一致した結果となっ
ている。これは fA(r)(r >∼ 3)の長距離部分がほとんどなくなっているためである。結果とし






モット転移の秩序変数であるダブロン密度 dの傾きから Uc/t求める。∣∣∣∣ ∂d∂(U/t)
∣∣∣∣ = ∣∣∣∣d[(U +∆U)/t]− d[U/t]∆U/t
∣∣∣∣ (3.10)
上式はダブロン密度の U/tに対する傾きである。実際には U/tに関しては離散的にしか計算
できないため、d の傾きが最大となる U/t と (U + ∆U)/t の間を Uc/t とした。この方法に
より求められた Uc/tの値について表 3.1にまとめた。系のサイズが大きくなるに従い、モッ
ト転移点 Uc/t が増大するのは D-H 相関因子を導入している波動関数の一般的な傾向であ
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Ψの略式 L = 10 L = 12 L = 14 L = 16 L = 18
A(NN) 7.85 8.25 8.475 8.575 8.675
ℓDH = ℓDD 8.85 8.725 8.575 8.575 8.675
A(exp) 7.75 7.875 8.025 8.125 8.275
ℓDH = ℓDD 7.95 7.875 8.025 8.125 8.275
AR(exp) 7.65 7.775 7.925 8.025 8.125
ℓDH = ℓDD 7.75 7.775 7.925 8.025 8.125
A(pow) 7.55 7.95 8.375 8.575 8.675
ℓDH = ℓDD 8.55 8.475 8.525 8.625 8.725
AR(pow) 7.65 7.95 8.175 8.375 8.525
ℓDH = ℓDD 8.35 8.275 8.325 8.425 8.525
A(opt) 7.15 8.075 8.275 8.525 8.875
ℓDH = ℓDD 8.75 8.775 8.825 8.925 9.025
AR(opt) 7.45 7.925 8.125 8.275 8.375
ℓDH = ℓDD 8.225 8.125 8.175 8.275 8.375
A(bind) 2.10* 2.28* 2.365* 2.39* 2.42*
ℓ∗DD = 3 2.00 2.175 2.275 2.375 2.425
表 3.1 各試行波動関数ごとのモット転移点 Uc/tをまとめたもの。１列目は試行波動関数
の略式を、２列目以降は各サイズごとの結果を示す。表に記されている転移点のうち上の数
値は式 (3.10)が最大となる U/tから導き出した転移点の値を示す。下の数値は 4.2節で導
き出された ℓDH と ℓDD の交差点を示している。なお、4.1節で説明するが、A(bind)だけ




ンとホロン) を互いに離す斥力相関因子 (式 (2.14)) を導入することにより、大きく緩和され
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U/t GWF R(opt) A(opt) AR(opt)
1.0 -1.3865(2) -1.3866(3) -1.3867(4) -1.3867(3)
4.0 -0.7895(9) -0.790(1) -0.7960(8) -0.7961(6)
7.0 -0.374(1) -0.375(2) -0.418(2) -0.418(2)
7.5 -0.323(2) -0.323(2) -0.379(2) -0.379(2)
8.0 -0.276(2) -0.277(2) -0.348(2) -0.348(3)
8.5 -0.234(2) -0.234(2) -0.325(3) -0.330(2)
9.0 -0.196(2) -0.197(2) -0.310(2) -0.317(2)
12.0 -0.061(2) -0.063(2) -0.255(3) -0.261(2)
表 3.2 図 3.1 で示した変分エネルギー Etot/t の数値を示した。系のサイズ L = 16 の
GWF、R(opt)、A(opt)、AR(opt) の４つの試行波動関数の結果を示している。括弧内
の数字は末尾の数字の誤差を示している。 表 3.1 から、L = 16 の A(opt) の転移点は
Uc/t = 8.525、AR(opt)は Uc/t = 8.275である。
は、式 (2.16)(c)のパラメーター空間内に含まれ、ほぼ同様なためにここでは省略する。
まず、斥力相関因子を導入した場合のエネルギーの改善について考察する。表 3.2 には、
GWFや完全最適化型の試行波動関数 (式 (2.19))の Etot/tの数値を示した。表 3.2を見ると、
U/t ≤ 4.0においてはどの波動関数の結果も大きな違いは見られない。しかし、U/t ≥ 7.0か
ら D-H相関因子を導入していない GWF、ΨR(opt) と、導入している ΨA(opt)、ΨAR(opt) の二
組の間で、エネルギーに差が出始めていることが解る。これは表 3.1や図 3.2ですでに考察さ
れていることだが、ΨA(opt) と ΨAR(opt) は D-H相関因子が導入されているので、モット転移
が起こるからである。実際に U/t ≥ 8.0では、E(GWF)と比較すると大幅にエネルギーが改
善されている。E(GWF)と E(ΨR(opt))を比較すると、全領域で E(ΨR(opt))の方に微小のエ
ネルギー改善が見られるが、両者の結果は誤差の範囲内ある。また、ΨA(opt) と ΨAR(opt) の
ようなモット転移による大幅なエネルギーの改善が見られない。逆に、GWFに長距離斥力相
関PR のみを導入した場合には、モット転移が現れないことから、転移を引き起こす要因は
D-H 相関であることが改めて分かる。E(ΨAR(opt)) と E(ΨA(opt)) を比較すると、U/t ≥ 8.5
において、PR によるさらなるエネルギーの改善が見られる。しかし、U/t = 9と 12の値を
比べるとエネルギーの改善は小さく、D-H相関を導入した時と比べて 1/16 − 1/32の改善で
しかない。このように数値から見ると大きな違いはないように思えるが、表 3.1に示したよう
に PR を加えると、モット転移点 Uc/tのサイズ依存性は小さくなっている。L = 12と 18で
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図 3.10 L = 16の (a)A(opt)とGWF、(b)AR(opt)とA(opt)のEtot/t、Ekin/t、Eint/t
の差をそれぞれプロットしたものを示している。負の値ならば、(a)A(opt)は GWFより、
(b)AR(opt) は A(opt) よりエネルギーが低いことが示される。(b) の両者は Uc/t が一致
しないので、U/t = 7− 9では異なる状態を比べており、大きな差が生じている。
ギー、相互作用エネルギー、全エネルギーの差を以下のように定義し、議論していく。
∆EAΓ = EΓ[A(opt)]− EΓ[GWF] (3.11)
∆ERΓ = EΓ[AR(opt)]− EΓ[A(opt)] (3.12)
末尾の Γはそれぞれ “kin”、“int”、“tot”を示す。図 3.10(a)に、式 (3.11)によって求めた結
果を U/tに対して示す。∆EAtot の結果を見ると U/t ≥ 4.0において明らかな負の値を示して
おり、E(ΨA(opt)) が低いことが解る。また、U/t ≤ 11 では ∆EAint < 0、∆EAkin > 0 を示し
ており、運動エネルギーを代償に相互作用エネルギーを下げることで安定化していることが解
る。このことから、この領域において D-H相関因子は、自由に動き回るダブロンとホロンを











int/tは U/t = 3.0と 6.0において多少のガタつきが
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4 8 12 16 20 24 28U / t
r1  2  3  4  5  6  7  8  
L = 16Uc/t = 8.275
(b) AR(opt)






r1  2  3  4  5  6  7  8  
L = 16Uc/t = 8.525
(a) A(opt)
図 3.11 一番近いD-Dペアの分布確率WDD(r)を U/tに対して示す。(a)はA(opt)、(b)










WDD(r) = 1 (3.13)





移点直前になると r ≥ 2のWDD(r)が揃って優勢になる。U > Uc の領域において、ΨA(opt)
と ΨAR(opt) の結果を比較すると、特にWDD(2)の結果が大きく異なり、ΨAR(opt) の方が小さ
くなっている。このことから斥力相関因子は特に r = 2の D-D(H-H)ペアを抑制しているこ
とがわかる。
図 3.12 には、図 3.11(a)(b) の U/t = 28 の WDD(r) を距離 r に対して示している。図中
のサイト数比はキャプションで説明した量で、r であるサイトの数の確率分布である。この
図から、ΨA(opt) と ΨAR(opt) の結果で大きく異なる点はWDD(2)の値だけである。また、両
方とも r ≤ 7 でサイト数比より高く、r ≥ 8 で低い。これは、常に２個であればサイト数比
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L = 16U/t = 28
 A(opt) AR(opt) サイト数比
図 3.12 U/t = 28での A(opt)と AR(opt)のWDD(r)を比較した。L = 16の系を用い
た。またサイト数比とは r であるサイトの割合である。具体的には r = 1, 2, 3, 4, · · · であ
るサイトの数はそれぞれ 4, 8, 12, 16, · · · と４の倍数で増えていく。r = 8 は周期境界条件




U/t → 28へ向かう振る舞いから解るように、さらに U/tが大きい領域においては、サイト数
比と ΨA(opt)、ΨAR(opt) が一致することが期待される。
D-H 相関が十分最適化したかどうかを判別する条件式 (3.9) を用いたように、D-D 相関も
最適化を判別する条件式が必要である。ここでは以下の式のように条件式を定めている。
ρ(r) > ρmin (ρ(r) = WDD(r)× d) (3.14)
ダブロンがもし一つなら D-Dペアは存在しないが、仮にダブロンが４つある場合、D1 → D2
ペアは D1 から一番近い D2 とのペアとするため、D1,D2,D3,D4 から出る矢印は一つずつで
あり、D-Dペアの数もダブロンの数と同じく４つになる。そのため ρ(r) = WDD(r)× dとな
り ρ(r)はサイトあたりのペア間距離 r の D-Dペアの出現確率を示している。式 (3.9)と同様
に ρmin = 4× 10−4 とする。
ここでは ΨAR(opt) の最適化された斥力相関 fR(r)の重みについて考察する。図 3.13(a)は
Gutzwiller相関因子 1− g を、(b)は r ≤ 4の fR(r)を Uc/t近傍において示している。金属
領域では、fR(r)は U/tごとに乱れた結果であるが、各 r 間においては同じ値を示している。





量は滑らかな関数になる。一方、U > Uc の絶縁体領域では fR(2)のみ、その他の r の斥力相
関と比べて減少している。これは、図 3.11(b)のWDD(2)の振る舞いと一致している。fR(r)
は規格化をしていないため、fR(r)が１を超えた場合、D-Dや H-H間相関が斥力的ではなく、








fR(r)   r    fR(r)  1    2    3    4  
L = 16  AR(opt) 1 -
 g  1-g (a) 1 - g(b) fR(r)
Uc/t = 8.275
図 3.13 L = 16のAR(opt)の (a)Gutzwillerパラメーター (同一サイトの斥力因子)1−g、
(b)式 (2.16)(c)の長距離斥力相関の重み fR(r)を転移点近傍において示した。斥力相関は
条件式 (3.14) を満たす r = 1 − 4 の結果を示している。縦軸の破線は AR(opt) の転移点
を示している。
















いく。図 3.1(a)の E(ΨA(bind))の振る舞いは、U/t = 0.0でその他の試行波動関数とは異なる
値から出発しており、U/t ∼ 2.5 付近において急激な変化を示している。図 3.1(c) のダブロ
ン密度 dは U/t <∼ 1.5あたりでは、GWFなどその他の波動関数の結果より大きな値を示す。
その後、急激に減少し、D-H 相関因子を導入した波動関数の中では一番小さな値を示す。図
3.1(b) の Ekin/t は D-H 相関因子を導入した波動関数の中では常に高い運動エネルギーを示
している。また、図 3.4の準粒子繰り込み因子 Z は、U/t <∼ 2.5においては有限の値を示し、
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1/2 A(bind) L   l*DD <rDD>  d -1/210   14   18   
<rDD>
図 4.1 A(bind)の３つのサイトの式 (4.2)で定義される D-D排斥距離 ℓ∗DDD-D間平均距








うに考えた場合、ΨA(bind) は金属状態を示すことができる。実際に、図 3.1(c)から U/t <∼ 1.5















近い H(Hから D)の距離を rDH、Dから一番近い D(Hから H)の距離を rDD とする。それら
第 4章 モット転移の微視的な描像の改善 55
図 4.2 A(bind) の金属-絶縁体転移の概略図を示す。空の正方形は単一占有サイトを示し
ている。赤 (青)線内のサイトは赤 (青)く縁取ったダブロンから距離 rDD = 2の範囲内の
サイトを示している。この範囲内に別のダブロンが存在した場合、D-Hペア同士が接触す
る場合があるため、余剰のダブロン (ホロン)を放出し金属状態となる。一方、D-D(H-H)
間が最低でも rDD = 3以上離れると、１つ１つの D-Hペアはそれぞれ孤立し、絶縁体状態
になると考えられる。










ℓ∗DD = ⟨rDD⟩+ σDD. (4.2)




表したときの一辺の長さを表している。ℓ∗DD を式 (4.2)の形として定義した理由は、図 4.1に
示したように、1/
√
dと ℓ∗DD が U/t < 4においてほぼ等しい値を持っており、この二つの物
理量を同等と見てよいからである。また、ℓ∗DD は D-D間平均距離に標準偏差を足したもので
あり、ほとんどの D-D(H-H)ペアが rDD < ℓ∗DD という条件を満たす。そのため ℓ
∗
DD は互い





だと D-H ペアは接触するので、図 4.2 のように rDD = 3 が転移値と見てよい。これを踏ま
えると、ℓ∗DD = 3 は全体として、最大 D-D 間距離が 3 になる値であり、rDD > 3 となる
D-D(H-H)ペアが出現し始める。従って ℓ∗DD = 3となる点が転移点に該当し、ℓ
∗
DD < 3の場
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Uc / t 2.10 2.365 2.42
l*DD=3
図 4.3 3つのサイズ Lに対して A(bind)のモット転移点 Uc/tの決定方法を示す図。以下
の２通りの方法を比較した。(1)準粒子繰り込み因子 Z を U/t <∼ 2の範囲において 3次ま
での最小二乗法によって近似した関数 Z∗ を用いて外挿し、Z∗ = 0となる点。垂直の破線
が Uc/t を示している。(2)ℓ∗DD = 3 となる点。(1)(2) ともに数値の詳細については表 3.1
に記述してある。
合は金属状態、ℓ∗DD > 3 の場合は絶縁体状態であると考えられる。図 4.3 に、U/t に対する
ℓ∗DD を示す。ℓ
∗
DD = 3 となる U/t 値は ℓ
∗











を求めてみると、L = 10, 12, 14, 16, 18において U/t = 1.85, 1.85, 1.95, 1.95, 1.85(表 3.1には
記載していない)となりサイズによってまちまちの結果が出てしまう。
このことから ΨA(bind) の転移点 Uc/t の決定法についても、モット転移の秩序変数 d を式
(3.10)を用いて求める上記の方法はやめて、Z = 0となる点で転移点として定めた方が良いと
思われる。準粒子繰り込み因子は有限サイズの影響で、強相関領域においても微小な値が残る
ため、まず、Z を U/t <∼ 2の範囲において 3次までの最小二乗法によって求めた近似関数 Z∗
によって外挿し、Z∗ = 0となる点を Uc/tとする。この結果は図 4.3に示してあり、これによ
り求めた Uc/tの値は表 3.1にまとめた。
最後に Z∗ = 0と ℓ∗DD = 3で見積もった転移点について考察する。図 4.3には、この二つの
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D AR(opt) L   σDH σDD14  16  18  
σDH
σDD(b)






 L <rDH> <rDD>14    16    18    
<rDH>
<rDD>(a)
図 4.4 (a) 一番近い D-H(H-D) 間平均距離 ⟨rDH⟩ と、一番近い D-D(H-H) 間平均距離
⟨rDD⟩ (b) 標準偏差 σDH と σDD を U/t に対して示した。波動関数 AR(opt) の３つのサ
イズに対して計算したものを扱っている。
物理量を３つのサイトごとに示している。垂線は Z∗ = 0となる Uc/tを示しており、この垂
線と ℓ∗DD = 3が交わる点は、サイト数が増えることによって、徐々に等しくなっている。転
移点の数値は表 3.1に示しており、L = 10では二つの転移点の差 δU/tが 0.10だったものが、






で ΨA(bind) で用いた ℓ∗DD を参考に、D-H束縛距離 ℓDH、D-D排斥距離 ℓDD という距離に関
する物理量を導入し、ΨA(bind) 以外のモット転移の微視的な描像について考察していく。
図 4.4(a)にはΨAR(opt) の、平均距離 ⟨rΛ⟩を、図 4.4(b)には標準偏差 ⟨rΛ⟩を U/tに対して
示した (Λ = DHまたは DDを表す)。図の (a)(b)を見比べると、σΛ は ⟨rΛ⟩と似たような振
る舞いをしていることがわかる。転移点近傍では σDH はカスプが現れており、カスプの U/t
値は各 Lに対する Uc/tと正確に一致する。金属状態においては、⟨rDH⟩と σDH は増加する。
これは U/tが増加すると、ダブロン密度が減少することが原因である (図 3.1(c))。この効果
は D-H相関効果による rDH の減少を上回るため、ダブロンはホロンからある程度離れた状態
になっていると思われる。転移点近傍で ⟨rDH⟩と σDH は急激に小さくなり、以降はそれぞれ
1と 0に漸近する振る舞いを示す。これは絶縁体状態では D-H相関効果が支配的になるため
である。一方、⟨rDD⟩と σDD は U/tの増加とともにダブロン密度が減少し、ダブロン (ホロ
第 4章 モット転移の微視的な描像の改善 58
図 4.5 モット転移の微視的メカニズムの概略図を示す。Dはダブロンを、Hはホロンを示
している。ダブロンを基準として図を描いているが、ダブロンとホロンを入れ替えた場合
も同じである。(a) のダブロンを中心に半径 ℓDH の実線で描かれている円は、そのパート
ナーであるホロンが移動できる領域を示している。(b) のダブロンから半径 ℓDD の破線で
描かれている円は、他のダブロンがそれ以上近づくことのできない領域を示している。(c)
と (d)はそれぞれ、一般的な D-H相関因子を導入した波動関数の金属状態と絶縁体状態を






ℓDH = ⟨rDH⟩+ σDH (4.3)
ℓDD = ⟨rDD⟩ − σDD (4.4)
D-H束縛距離 ℓDH は式 (4.2)の ℓ∗DD と同形で、平均距離に標準偏差を加えた形が適当である。
rDH < ℓDH である D-Hペアが大部分を占めるため、ℓDH は図 4.5(a)のように、ホロンがダブ
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lDH, lDD AR(opt) L   lDH    lDD      d14   16    18   d
d
lDDlDH
図 4.6 AR(opt) の３つのサイズの D-H 束縛距離 ℓDH と D-D 排斥距離 ℓDD とダブロン
密度 d を U/t に対して示す。ダブロン密度から求めた転移点 Uc/t は垂直鎖線で表してい
る。具体的な Uc/t値は表 3.1に示した。
ロンから離れることができる上限の距離を表している。そのため、ℓDH は D-Hペアの占有し
ている (最低でも D-Hペアが一つある)領域とほぼ一致する。また、D-H相関因子は U > Uc
で U/tの増大に伴って D-H束縛距離を小さくする効果を持つことは明らかである。
反対に、D-D排斥距離 ℓDD は式 (4.4)のように、平均距離に標準偏差を減じた形が妥当で
ある。このときは、ほとんどの D-D(H-H)ペアが rDH > ℓDD の条件を満たすので、ℓDD は図
4.5(b) に示すように D-D(H-H) 同士が互いに近づくことができる下限の距離を表している。








独立に動くことが可能となるため金属状態 (U < Uc)を示している。図 4.5(d)は ℓDH < ℓDD
の場合を示している。この場合、大部分の D-Hペア同士は占有領域は重ならず、ℓDH の範囲
内に限定され、１つ１つの D-Hペアは孤立してしまう。その結果、局所的な電荷ゆらぎが存
在するだけであり、図 4.5(f)のように全体的な電荷の移動はなく、絶縁体状態 (U > Uc)とな
る。絶縁体状態における図 4.5(f)の状態は以前に提唱されたもの [52]と基本的に同じである。
以上から、ℓDH と ℓDD が等しい点ではモット転移が起こることになる。
実際に、ℓDH と ℓDD の交差する点が、他の物理量により見積もった転移点 Uc/tと一致する
かどうかを確かめる。図 4.6に、式 (4.3)と式 (4.4)により求めた ℓDH と ℓDD を U/tに対して
示した。また、モット転移点 Uc/tはモット転移の秩序変数であるダブロン密度 dの傾きが最










 L   lDH    lDD  <D>14   16   18   d


















図 4.7 図 4.6 と同じ物理量 (ℓDH,ℓDD,d) を同様に４つのタイプの試行波動関数
(a)A(NN)、(b)A(exp)、(c)AR(pow)、(d)A(opt)で計算したものを表示している。(b)に
記されているシンボルはすべてのグラフに対して共通である。dにより定めたモット転移点
Uc/tと ℓDH と ℓDD の交点の値は表 3.1に載せている。
も大きくなる点から見積もった。表 3.1には、ℓDH と ℓDD の交差点と Uc/tを載せた。サイズ
の小さい系では異なる値を示しているが、L = 16と L = 18はそれぞれの転移点が一致して
いることがわかる。このことは、ΨAR(opt) の転移の微視的メカニズムが図 4.5(c)と図 4.5(d)
の描像であるを示している。逆に、ℓDH と ℓDD が適切に求めることができるなら、モット転
移点は以下の条件を使用して決定できる。








また表 3.1に、各試行波動関数から求めた Uc/tと ℓDH、ℓDD の交差点が示されている。この
表では、系のサイズが L = 10など小さい場合には二つの値は大きな差があるが、系のサイズ
が大きくなるにつれてこの差は小さくなり、L = 18においては大半の波動関数が一致した結
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GWF L   lDH   lDD14   16   18   
図 4.8 GWFの D-H束縛距離 ℓDH と D-D排斥距離 ℓDD を示している。
果を持つ。このことから、一般的な D-H相関因子を導入した波動関数に現れるモット転移は、
普遍的に図 4.5に示したものであることが示唆される。
また、比較として GWF、ΨR(exp)、ΨR(pow)、ΨR(opt) という D-H相関因子の入っていない
４つの試行波動関数の ℓDH、ℓDD の振る舞いを考える。3.5節で既に述べたが、D-H相関因子
を導入していないこれらの試行波動関数は、モット転移を生じず、U/t < ∞において常に金
属状態を示す。図 4.8には、例として式 (4.3)と式 (4.4)から求めた GWFの ℓDH と ℓDD を示
した。図をみると、ℓDD は U/tに対して単調増加しており、ΨA や ΨAR の振る舞いと一致し
ている。一方、ℓDH は大きな U/tで減少する ΨA や ΨAR と異なって単調増加しており、ℓDD
と比べて常に約 2倍の大きさとなっている。これは当然、D-H相関因子を導入していないこと








ロン (ホロン)は負 (正)の電荷単体である。U > Uc では D-Hペアが生成されても D-Hペア
間距離が小さく、ペア同士の領域は重ならないので孤立する。こうして電荷の励起は局所的に
留まるため、大域的な電荷の移動が起きず絶縁体となる。この際、D-H ペアは孤立している
(ペア領域が相互に重ならない)ときのみ安定に存在できることが重要である。U = Uc になっ
てペア同士の領域が重なり合い始めると、すぐに D-Hペアは崩壊し、互いのパートナーを交
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次に、超伝導 (典型例として引力的ハバード模型)の場合について考える。|U |/tが大きい場
合は、ボース-アインシュタイン凝縮 (BEC)型機構であることが知られる。すなわち、サイズ
が小さい空間的に独立したインコヒーレントな一重項ペアが T > Tc で生成され、温度降下に
よってこの一重項ペア (ボソン) が BEC を起こして、超伝導のコヒーレンスを獲得する機構
である。T > Tc のインコヒーレントなペアは、一重項-三重項スピンギャップを持っている
が、電荷のギャップは持たない。D-Hペアの場合と同様に、|U |/tが減少すると、D-Hペア間
距離が増大し、|U | ∼ W で D-Hペア同士の重なりが出来始める。しかし超伝導相 (T < Tc)
のクーパーペアの場合は、ペアの重心運動量がゼロという制限があるため、波数が限定された
パートナー (つまり k と −k)とペアを組んでいるので、相互にペアの領域が重なり合っても
ペアの組み替えができない。|U | << W となってペア領域が複雑に重なり合っても、(k,−k)
のペアの崩壊は起きず安定的にペアを組んだままでいる。このことは、ごく最近多数のクー
パーペアの問題が解かれたことで、厳密に証明されている [58]。したがって、U/t → −0の極
限まで超伝導状態が依然として続く。一方、この U/tの領域での T > Tc のノーマル相では、
超伝導相と同様に D-H ペア間距離は十分大きくなっているが、超伝導状態と違って (k,−k)
でペアを組む制限が無いため、モット転移と同様にペアの交換が起こり、ペアは解消されプラ
ズマ (金属)状態になる。超伝導のコヒーレンスが T = Tc で壊れると、すぐにフェルミ液体
に変化する BCSのメカニズムである。BEC領域と BCS領域の間では、超伝導状態に関して
はゆっくりコーヒーレンス長が変化するだけなので、この場合は転移にならずよく知られた
























する D-H相関因子の形に詳細は依存するが、いずれも U >∼ W (= 8t)において変分エ
ネルギーは GWFの結果に比べ、非常に大きく安定化する。


















的に U/tに依存する。ℓDH、ℓDD の振る舞いを比較すると、金属状態では ℓDH > ℓDD、
絶縁体状態では ℓDH < ℓDD となり、ちょうど ℓDH = ℓDD で他の物理量から見積もった
モット転移点 Uc/tと正確に一致することがわかった。
5. これらの ℓDH と ℓDD の相互関係は、本研究で扱った一般的 D-H 相関因子でも成り立
つ。さらに、この描像はボースハバードモデルにおけるモット転移にも適用された。本
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